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Важной задачей аналитической химии является анализ фазового состава и 
структуры вещества. В докладе сообщается о результатах исследований по разработке 
комплекса методов и математического обеспечения для интегрированного 
дифракционного структурно-фазового анализа многофазных веществ и материалов.  
Дифрактограмма многофазного материала интегрирует информацию о 
качественном и количественном фазовом составе, о кристаллической решетке и атомной 
структуре фаз - компонентов, о структурных дефектах и микроструктурных 
характеристиках, таких как величины кристаллитов, микронапряжений, текстур и т.п. 
Поэтому, для обеспечения высокой точности дифракционный анализ должен быть 
интегрированным и каким-либо способом учитывать особенности состава и структуры 
материала, влияющие на профиль дифрактограммы. В настоящее время этот подход в 
наиболее полной мере развит в методе полнопрофильного анализа Ритвельда, который, 
однако, является недостаточно автоматизированным и слишком сложным для широкого 
применения в лабораториях реального сектора экономики. 
В докладе представлены следующие новые методы. Интерактивный метод 
кластерной фазовой идентификации для анализа материалов со сложным фазовым 
составом. Интегрированный с ним мультирефлексный и регуляризированный варианты 
метода ссылочных интенсивностей (RIR - Reference Intensity Ratio) для бесстандартного 
количественного рентгенофазового анализа (КРФА) по корундовым числам фаз из баз 
данных PDF2/4. Метод группового итерационного КРФА для уточнения корундовых 
чисел фаз реальных материалов по набору их дифрактограмм и химическому элементному 
составу. Эволюционный стохастический двухуровневый генетический алгоритм (GА) для 
анализа атомной кристаллической структуры фаз в прямом пространстве путем случайной 
генерации, эволюции и уточнения тестовых структурных моделей, интегрированный с 
дифференциально-разностным методом полнопрофильного анализа (DDM). Метод 
эволюционного полнопрофильного структурно-чувствительного КРФА, заключающийся в 
поиске профильных и уточнении структурных параметров идентифицированных фаз по 
варианту GА-DDM, и расчете фазовых концентраций по масштабным коэффициентам фаз 
(подобно КРФА по методу Ритвельда). Выполнена экспериментальная оценка точности 
перечисленных методов, оказавшаяся существенно более высокой относительно 
прототипов.  
Разработано и апробировано математическое обеспечение для комплексного анализа 
поликристаллических веществ и многофазных материалов, состоящее из 2-х 
взаимосвязанных подсистем: рентгенофазового анализа (ИПС РФА) и структурно-
фазового анализа (GA-DDM), интегрирующих разработанные методы и ряд 
вспомогательных программ. Рабочие варианты подсистем внедрены в ряде организаций и 
промышленных предприятий. 
Работа выполнена при поддержке гранта П2430 ФЦП «Научные и научно-
педагогические кадры инновационной России на 2009-13гг» по направлению «Физические 
методы исследования химических соединений».  
